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 要　　旨
　CNT(カーボンナノチューブ)は非常に高いヤング率を有している事や高い伝導率を持ち合わせ
ている事など、有用な性質によって研究・産業の場で人々の注意を引き付け、多くの研究者達に論
じられてきた。
　また、ナノテクノロジーは技術の向上に伴い、精度の良いナノ材料を作成することが可能になり、
CNTをCNTチップ等の機械部品として使用した実験が行なわれるようになった。ナノやマイク
ロスケールで物を組み立てる研究の重要性が増してきている。CNTを機械材料として使用する場
合、基板面に付着したCNTを引きはがし、任意の位置に再配置するためにCNTと基板面の相互作
用を考慮する事が重要となってくる。実際にCNTに電圧をかけ、開閉させることによりCNTをピ
ンセットとして使用した実験が行われている。
　本研究では,分子動力学法を用いて計算を行い、基板上に置かれた CNTに対して、キャップ付
CNTをピンセットとして使用した。キャップ付CNTに変位を与える方法で基板上のCNTを移動
させ、はく離・付着シミュレーションを行った。はく離させるCNTモデルの長さやピンセットの
配置位置を変化させ、結果を比較し、引きはがし中のエネルギーとCNTの形状、それぞれの変化の
特徴とはく離に必要な力を予測する事を目的としている。
　分子動力学法を用いて計算を行い、炭素間相互作用についてはTersoff-Brennerポテンシャルと
Lennard-Jonesポテンシャルを使用した。Tersoff-Brennerポテンシャルは、炭素材料一般の物性
を表現するためCNTやフラーレンの解析に多く用いられており、同じ層内の相互作用を再現して
いる。Lennard-Jonesポテンシャルは異なるチューブ、グラフェン間の相互作用のポテンシャルと
して用いた。
　結果として、CNTを基板面からはく離させる際、CNTの長さとピンセットの配置ははく離に必
要な力に影響する。CNTの中央に配置したモデルは CNTの終端からはく離させたモデルに比べ
て 1.31倍の力が必要となる。よって、CNTをピンセットとしてはく離に用いる場合は基板上の
CNTの片端をはく離させるのが好ましいと考えられる。
